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る。エントロピーは連続であるが、その温度微分である比熱Cv = T(∂S ∂T⁄ )V =














H = −J ∑ σiσj(i,j)      (1) 
である。本研究で扱う２次元正方格子の場合には、１粒子あたりに着目すると、最近接格子






棒状分子からなる液晶は、nematic-isotropic 転移(NI 転移)を示す。NI 転移とは nematic
相と isotropic 相の二つの相を持つ転移である。nematic 相は、棒状分子の長軸が一定方向
にそろうのに対して、isotropic相では無秩序の方向、つまりばらばらの方向をとる。 
 
図 1.5.1 nematic,isotropic概念図(www.theiet.org) 
 










































         (3) 















                          〈A〉 =
∑ Aexp(−βH)
∑ exp(−βH)
     (1) 
ここでいうHはハミルトニアンで、Isingモデルでは 
 













}〈i,j〉       (2)’ 



















①Wijを状態 iから jへの遷移確率として、 

























= exp (−β(𝐸𝑗 − 𝐸𝑖))     (5) 
Wijは遷移確率を表していて、Wij = exp(−βE)である。この関係を満たす具体的な遷移確率
としてWij = exp (−β(𝐸𝑗 − 𝐸𝑖))  (𝐸𝑗 > 𝐸𝑖) 
          = 1                                     (𝐸𝑗 ≤ 𝐸𝑖)           (6) 
が挙げられる。 
このWijがメトロポリス法の遷移確率となる。新しく提案されたスピン配置 jのエネルギー 
𝐸𝑗がもとのスピン配置 i のエネルギー𝐸𝑖よりも高い場合は確率exp (−β(𝐸𝑗 − 𝐸𝑖))でスピンが














W(S1 → S2) = g(E1)/g(E2)  g(E2) > g(E1) 












W(E1 → E2) = min[1, g(E1)/g(E2)] 
(4)(3)を行った後のエネルギーEに対し、エネルギー状態密度とヒストグラムを次のように
更新する。 
g(E) → g(E)f  (f > 1) 








































































2.3  1次転移の判定 
 状態密度の差分、Δln g(E) 
Δln g(E)=ln g(E＋ΔE)-ln g(E) 
は相転移の次数の判定に役立つ。例えば、典型的な 1次転移を示すことが知られている 2次
元 10状態ポッツモデルの場合のΔln g(E)のエネルギー依存性を図 2.3.1に示すが、このプ
ロットが S 字型構造を示すことがわかる。これは、図 2.3.2 に示すような熱力学における
Maxwell の規則に対応していて、等面積となる縦軸が 1 次転移点  βc（=1/Tc）を与える。 
 
 



































≈ ((𝑇 − 𝑇𝑐)𝐿
1




例として< 𝑚2 >の有限サイズスケーリングを示す 
< 𝑚2 >= (Tc − T)2𝛽 ≈ (𝐿
1
𝜈⁄ )𝜈    (8) 
(8)式に(7)式の有限サイズを考慮して 
< 𝑚2 >≈ (Tc − T)2𝛽𝑔((𝑇 − 𝑇𝑐)𝐿
1
𝜈⁄ )     (9) 
となり、さらに計算すると、 











𝜈⁄ 𝑓((𝑇 − 𝑇𝑐)𝐿
1
𝜈⁄ )      (10) 
となり、< 𝑚2 >の臨界点付近での振舞いを表す関数形がもとまった。 
 

















































































図 3.1.1,図 3.1.2のグラフより、転移点 Tc=2.269であるということが分かる。図 3.1.3
のグラフは binder比のプロットである。binder比のプロットは横軸温度、縦軸 
































図 3.1.5 状態密度の対数とエネルギー 
 
図 3.1.5の状態密度 g(E)を用いて、比熱と全エネルギーの温度依存性を計算した結果が次



















































図 3.2.5 3DLLモデルの比熱の温度依存性（転移点近傍） 
 











Δln g(E)=ln g(E＋ΔE)-ln g(E) 
で、g(E)はエネルギー状態密度である。 
 




図 3.2.6 L=4,8,12の状態密度の差分のエネルギー依存性 
 図 3.2.6では小さいサイズに対して広いエネルギー範囲に対して、Δln g(E)を調べた
のが、相転移近傍のエネルギー1.8~2.2に絞ってシステムサイズ L=16の場合を示したの





図 3.2.7 L=16,i=22 における状態密度の差分のエネルギー依存性 
 









図 3.2.9 L=16における 4回のデータの平均 
 









図 3.2.11 L=16,24,32の比較 
 
 









た。図 2.3.2に示すように、1次転移の転移温度は、Δln g(E) の S字構造の等面積則で決
まる βc で与えられる。有限系では、有限サイズ効果のために、その βc はサイズに依
存し、βc(L) と書くことにする。1次転移に対する有限サイズスケーリングの議論 [8] に
よれば、βc(L) のサイズ依存性は 
 
   βc(L) = βc + a/Ld 
 
となる。ここで、βc は無限系の 1次転移温度、また、d は空間次元である。今の場合、
3次元系であるので、d=3 である。 
 
図 3.2.12で、S字構造が顕著になる L=32 と L=48 のβc を等面積則により推定する
と、 
  βc(32) = 0.8900  
  βc(48) = 0.8907  
となる。βc(L) を 1/L3 に対してプロットしたものが、図 3.2.13で、この 1/ L3 → 0 の
外挿値から、βc が推定でき、 
  βc = 0.8910 
となる。以前のモンテカルロ法を用いた、1次転移温度の推定値として、 
  βc = 0.8879 (1986) [9] 














































大きなサイズ,もしくは L=48と 32の間のサイズ例えば L=40などについて計算する。その
ことによりサイズの系統性や、転移温度の見積もりがより正確になると考えられる。 
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